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Τεχνικό ∆ελτίο Τ∆002.01 
Ποσοτικός χαρακτηρισµός υλικών στην γραµµή παραγωγής 
Βιοµηχανική εφαρµογή φασµατοσκοπίας εγγύς υπερύθρου 
 
 
Η παρούσα τεχνική αναφορά περιγράφει τις 
δυνατότητες που παρέχει η φασµατοσκοπία 
εγγύς υπερύθρου (Near Infrared – NIR) στον 
ποσοτικό προσδιορισµό της σύστασης ή των 
ιδιοτήτων πρώτων υλών ή προϊόντων, σε 
πραγµατικό χρόνο, στην γραµµή µεταφοράς. 
 
Εκµεταλλεύεται τις δυνατότητες της 
φασµατοσκοπίας NIR να συλλέγει µε απλό και 
αυτοµατοποιηµένο τρόπο φάσµατα υψηλής 
πιστότητας του µεταφερόµενου υλικού, να 
υπολογίζει τον µέσο όρο τους ανά τακτά 
χρονικά διαστήµατα (τα οποία ανάλογα µε την 
φύση του υλικού είναι συνήθως 30’’ έως 2 
λεπτά) και να εφαρµόζει ειδικούς αλγορίθµους 
χηµειοµετρίας για να παρέχει στον χρήστη 
γνωµάτευση σε πραγµατικό χρόνο.   
Σχήµα 1.  Φάσµα απορρόφησης χαρτιού εκτυπώσεων στο 
NIR.  Χρόνος συλλογής 20’’.  Σηµειώνονται οι θέσεις των 
κορυφών που οφείλονται στην κυτταρίνη και τα πρόσθετα 
που περιέχει.  
 
Η περιοχή του NIR βρίσκεται ενεργειακά 
µεταξύ του ορατού φάσµατος και του 
υπερύθρου.  Η ακτινοβολία απορροφάται 
επιλεκτικά από υλικά που περιέχουν δεσµούς 
C-H (οργανικά υλικά), Ο-Η 
(συµπεριλαµβανοµένου του νερού), Ν-Η (π.χ. 
πρωτείνες), Si-H κλπ.  Ετσι, τα υλικά αυτά 
χαρακτηρίζονται από «χρώµα» αόρατο για το 
ανθρώπινο µάτι, αλλά µετρήσιµο από ειδικά 
φωτόµετρα ΝΙR. Τα σύγχρονα φωτόµετρα 
καταγράφουν την απορρόφηση συναρτήσει της 
συχνότητας του φωτός όπως στο Σχήµα 1,  
την ψηφιοποιούν και την αποθηκεύουν ως 
µονοσήµαντη καταγραφή του υλικού. Η 
ακτινοβολία NIR απορροφάται ελάχιστα από 
τον αέρα και τα ανόργανα άνυδρα υλικά.  Για 
τον λόγο αυτό, η συλλογή των φασµάτων 
µπορεί να γίνει εξ αποστάσεως (Σχήµα 2), 
µέσω οπτικών ινών, ή µε το δείγµα 
συσκευασµένο σε διαφανές γυάλινο δοχείο. 
 
Το φάσµα ενός δείγµατος (όπως αυτό του 
Σχήµατος 1) µπορεί να χαρακτηρίζεται από 
πολλές ταινίες απορρόφησης οι οποίες 
εµφανίζονται σε συχνότητες που αντιστοιχούν 
στο είδος και το χηµικό περιβάλλον των 
χηµικών δεσµών που υπάρχουν στο δείγµα, 
και έχουν ένταση που συναρτάται µε την 
συγκέντρωσή τους.  Ο έµπειρος χρήστης 
µπορεί να αναλύσει τα χαρακτηριστικά αυτά σε 
ποιοτική ή ηµιποσοτική πληροφορία, αλλά η 
πληρέστερη αξιοποίησή τους απαιτεί την 
εφαρµογή χηµειοµετρικών αλγορίθµων. 
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Σχήµα 2.  Εµπορικό φωτόµετρο NIR για βιοµηχανικές 
εφαρµογές.  Συλλέγει φάσµατα από απόσταση 10-30 cm 
χωρίς επαφή µε το δείγµα. 
 
Η χηµειοµετρία αποτελεί εφαρµογή της 
γραµµικής άλγεβρας και της στατιστικής που 
στοχεύει στην ανάπτυξη µεθοδολογιών 
συσχετισµού µεταξύ διαφορετικών σειρών 
δεδοµένων που συλλέγονται από το ίδιο 
δύνολο δειγµάτων. 
 
Στην ειδικότερη περίπτωση που εξετάζουµε, η 
χηµειοµετρία αφορά προφανώς τον 
συσχετισµό µεταξύ των φασµάτων αφ’ ενός 
και αφ’ ετέρου άλλων ιδιοτήτων που συνήθως 
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µετρώνται εργαστηριακά µε ακριβείς αλλά 
χρονοβόρες µεθόδους και δεν είναι δυνατόν να 
εφαρµοσθούν σε πραγµατικό χρόνο.  
Ενδεικτικά, τέτοιες ιδιότητες µπορεί να είναι η 
περιεκτικότητα σε υγρασία, η χηµική σύσταση, 
η πυκνότητα κλπ.   
 
“Chemometrics is the science of relating 
measurements made on a chemical system or 
process to the state of the system via 
application of mathematical or statistical 
methods” International Chemometrics Society 
 
Η κατάστρωση µιας χηµειοµετρικής 
µεθοδολογίας για την ποσοτική πρόβλεψη µιας 
ή περισσοτέρων ιδιοτήτων προϋποθέτει 
βαθµονόµηση (calibration) η οποία συνήθως 
καταστρώνεται σε συνεργασία µε ειδικούς.  Η 
βαθµονόµηση απαιτεί την επιλογή ενός 
επαρκούς (και συνήθως µεγάλου) αριθµού 
δοκιµίων, τα οποία θα χαρακτηριστούν στο 
εργαστήριο µε την µεγαλύτερη δυνατή ακρίβεια 
(µετρήσεις αναφοράς) και θα µετρηθούν 
φασµατοσκοπικά.  Εξυπακούεται ότι τα δοκίµια 
βαθµονόµησης πρέπει να είναι της ίδιας φύσης 
µε το υλικό που θα µετρηθεί σε πραγµατικό 
χρόνο και να χαρακτηρίζονται από εύρος 
µεταβολής των ιδιοτήτων τους µεγαλύτερο από 
αυτό που αναµένεται να µετρηθεί στην 
παραγωγή.  Θα επιλεγεί η καταλληλότερη 
µεθοδολογία και θα αναπτυχθούν ένας ή 
περισσότεροι αλγόριθµοι πρόβλεψης, οι οποίοι 
εφαρµοζόµενοι στο φάσµα αποδίδουν την 
ιδιότητα µε το µικρότερο δυνατό σφάλµα και 
τον υψηλότερο δυνατό βαθµό συσχέτισης.  
Τέλος, θα ακολουθήσει ο έλεγχος των 
επιδόσεων της µεθοδολογίας (validation) που 
διενεργείται σε ανεξάρτητο σύνολο δοκιµίων 
αναφοράς για το οποίο υπάρχουν διαθέσιµες 
εργαστηριακές τιµές των ιδιοτήτων, αλλά δεν 
έχει συµπεριληφθεί στην βαθµονόµηση. 
 
 
Σχήµα 3.  Παράδειγµα καµπύλης βαθµονόµησης που 
στηρίζεται σε σύνολο >300 δειγµάτων, εκ των οποίων το 
1/3 χρησιµοποιείται για έλεγχο. 
Οι χηµειοµετρικοί αλγόριθµοι είναι συνήθως 
πολυδιάστατοι (πολυανυσµατικοί) και δεν 
είναι δυνατό να καταστρωθούν χωρίς την 
βοήθεια ισχυρών υπολογιστών και ειδικού 
λογισµικού.  Ωστόσο διαθέτουν ισχυρά 
πλεονεκτήµατα:   
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Ισχυρό συσχετισµό (R2) που συχνά 
υπερβαίνει το 90% (Σχήµα 3).  Εξυπακούεται 
ότι οι επιδόσεις αυτές εξαρτώνται από την 
φύση του δείγµατος, το είδος της ιδιότητας 
καθώς και την ακρίβεια / επαναληψιµότητα της 
αναλυτικής µεθόδου που παρέχει τις µετρήσεις 
αναφοράς. 
 
Ταχεία & αυτοµατοποιήσιµη εφαρµογή, 
για την οποία αρκούν συνήθως κλάσµατα του 
δευτερολέπτου µετά την µέτρηση του 
φάσµατος. 
 
∆υνατότητα παράλληλης ή σειριακής 
εφαρµογής πολλών αλγορίθµων στο ίδιο 
φάσµα, που επιτρέπουν την πρόβλεψη 
περισσότερων της µιάς ιδιοτήτων. 
 
Είναι δυνατή η αναβάθµισή τους µε 
προσθήκη νέων προτύπων (και µετρήσεων) 
ώστε να βελτιωθεί η ακρίβεια της πρόβλεψης ή 
να διευρυνθεί το πεδίο τιµών. 
 
Η ενωµάτωση της µεθοδολογίας στην 
γραµµή παραγωγής προϋποθέτει την 
επιλογή και αγορά του καταλληλότερου 
φωτοµέτρου, και την εγκατάστασή του στο 
προσφορότερο σηµείο της γραµµής 
παραγωγής  (π.χ. πάνω από ιµάντες 
µεταφοράς, στα σηµεία εισόδου των πρώτων 
υλών ή εξόδου του προϊόντος).  
 
Στην τυπική περίπτωση καταστρώνεται και 
εφαρµόζεται ειδική µακροεντολή λειτουργίας 
του φωτοµέτρου που απευθύνεται σε µή 
εξειδικευµένους χρήστες και µε την οποία είναι 
δυνατή  
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η περιοδική συλλογή φασµατικών 
δεδοµένων,  
η χηµειοµετρική τους αξιολόγηση σε 
πραγµατικό χρόνο,  
η εµφάνιση των στιγµιαίων προβλέψεων 
στην οθόνη του χειριστή καθώς και η 
χρονοεξάρτησή τους,  
ο ορισµός και η ενεργοποίηση alarms 
όπου απαιτείται, και τέλος  
η αποθήκευση φασµάτων και 
προβλέψεων για µελλοντική αξιοποίηση 
ο περιοδικός αυτοέλεγχος της καλής 
λειτουργίας του φωτοµέτρου 
 
Στο Σχήµα 4 απεικονίζεται µία πραγµατική 
σειρά φασµάτων µιάς φυσικής πρώτης ύλης 
Κάθε φάσµα αντιστοιχεί σε µέτρηση διαρκείας 
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90 δευτερολέπτων και επαναλαµβάνεται ανά 
δίλεπτο.  Είναι προφανές ότι στο 5ωρο χρονικό 
παράθυρο µέτρησης, το υλικό παρουσιάζει 
σηµαντικές φασµατικές µεταβολές που 
παραπέµπουν σε µεταβολές της σύστασής 
του.  Οι µεταβολές αυτές καθίστανται εµφανείς  
στον χειριστή, ο οποίος παρακολουθεί σε 
πραγµατικό χρόνο τις προβλέψεις δύο 
ιδιοτήτων που προκύπτουν από την εφαρµογή 
ισάριθµων χηµειοµετρικών µεθοδολογιών 
(Σχήµα 5).  
  
Σχήµα 4.  Χρονοσειρά φασµάτων NIR στον ιµάντα εισόδου 
φυσικής πρώτης ύλης.  Ο οριζόντιος άξονας αντιστοιχεί 
στον τρέχοντα αριθµό φασµάτων που συλλέγονται ανά 
δίλεπτο. 
 
Στο συγκεκριµένο παράδειγµα, συλλέχθηκε µε 
κατάλληλο δειγµατολήπτη µέσο δείγµα από το 
υλικό που µετρήθηκε µε φασµατοσκοπία ΝΙR.  
Όταν αναλύθηκε εργαστηριακά, απέδωσε 
ιδιότητες πρακτικά ταυτόσηµες µε τον µέσο 
όρο των χηµειοµετρικών προβλέψεων στο ιδιο 
παράθυρο χρόνου.  Η αξία της παρούσας 
προσέγγισης έγκειται στην δυνατότητα 
συνεχούς χαρακτηρισµού υλικών στην 
γραµµή παραγωγής, η οποία δεν µπορεί να 
υποκατασταθεί από εργαστηριακές µετρήσεις.   
Προφανώς, όπως ισχύει για κάθε µέτρηση που 
εκτελείται σε πραγµατικό χρόνο, οι 
χηµειοµετρικές προβλέψεις έχουν αξία όταν το 
υλικό παρουσιάζει διακυµάνσεις και ο χειριστής 
έχει την δυνατότητα µεταβολής / διόρθωσης 
των παραµέτρων παραγωγής µε στόχο την 
βέλτιστη επεξεργασία των πρώτων υλών. 
 
 
 
Σχήµα 5.  Χρονοσειρές χηµειοµετρικών προβλέψεων δύο 
ιδιοτήτων του υλικού µέσω των φασµάτων NIR του Σχ. 4. Η 
πρώτη αφορά την σύσταση του υλικού και η δεύτερη τις 
αναµενόµενες επιδόσεις του µετά από κατεργασία. Οι 
προβλέψεις παρέχονται στην οθόνη του χειριστή σε 
πραγµατικό χρόνο.  
  
 
 
Το Εργαστήριο Φασµατοσκοπικών Εφαρµογών του ΙΘΦΧ/ΕΙΕ παρέχει ερευνητικές υπηρεσίες σε βιοµηχανικούς φορείς που 
περιλαµβάνουν µεταξύ άλλων:  τον χαρακτηρισµό (ταυτοποίηση, conformity) πρώτων υλών, ενδιάµεσων και προϊόντων µε 
γρήγορο και µη καταστρεπτικό τρόπο, ανά παρτίδα, ακόµα και ανά περιέκτη, την ανάπτυξη ειδικών µεθοδολογιών ποιοτικού & 
ποσοτικού ελέγχου που στηρίζονται σε φασµατοσκοπικές τεχνικές (συνήθως φασµατοσκoπία NIR) και χηµειοµετρία, καθώς και 
τον σχεδιασµό έµπειρων αυτοµατοποιηµένων συστηµάτων για την on line παρακολούθηση της παραγωγής.  Επίσης παρέχει 
συµβουλευτικές υπηρεσίες για την διείσδυση σε νέες αγορές µέσω της ανάπτυξης προϊόντων και διεργασιών υψηλής 
προστιθέµενης αξίας, συµµετέχει σε δράσεις τεχνοµεσιτείας, εκπαίδευσης και κατάρτισης προσωπικού, και αναλαµβάνει 
συµβουλευτικό ρόλο στην αξιολόγηση νέων τεχνολογιών ή αποτελεσµάτων τρίτων   Για τις υπηρεσίες αυτές το Εργαστήριο 
αναζητεί, και σε πολλές περιπτώσεις δηµιουργεί, την ζήτηση της αγοράς µέσω των συστηµατικών επαφών µε στελέχη του 
βιοµηχανικού R & D , της υλοποίησης διερευνητικών έργων, της ανάληψης έργων µεσοπρόθεσµης διάρκειας και, τέλος, της 
ανάληψης υπεργολαβιών µακροχρόνιας συνεργασίας.  
Για περισσότερες πληροφορίες σχετικά µε τις βιοµηχανικές εφαρµογές της δονητικής φασµατοσκοπίας επισκεφθείτε 
την ιστοσελίδα  http://www.eie.gr/nhrf/institutes/tpci/researchteams/mspc/mspc-asl-gr.html ή επικοινωνείστε µε τους 
ερευνητές του ΕΙΕ  Β. Γκιώνη (210-7273820, vgionis@eie.gr) ή Γ. Χρυσικό (210-7273819, gdchryss@eie.gr  
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